C‘zzmbﬁdgeSoﬁ

Solutions

10 Minutes

e BioAssay and

Inventory
eElectronic Lal

Notebook

5 Minutes
*ChemBioQ

CambridgeSoft

Life Science Enterprise Solutions

Naturwissenschafiliche Unternebmenslisungen
Solutions globales pour les sciences de la vie

§ [ e g [ SAPHALYR  T/8~FF( XV 1—aY



ChemBioOffice 2010

Incremente su productividad Cientifica

SN OMIGITRED 3

PRLOOTFWAY T B

y oo, [ farmacéutica asi como en la
ChemBioOffice academia.

e ChemBioOffice pone al alcance

ChemBioOffice de las manos las herramientas
de Software requeridas por

cientificos

e ChemBioOffice se contiene soluciones de uso individual (ChemDraw) o de uso
grupal (ELN), esto le provee un sistema completamente integrado de
administracion de datos cientificos.
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Licencias de Sitio Anuales de ChemBioOffice
-Una gran oportunidad para colaborar.

para sus necesidades.

. Este tipo de licencias de sitio incluyen el soporte técnico para el administrador del sistema
asi como las actualizaciones del software.

. El software se puede usar en todo tipo de ordenadores, ya sea en el laboratorio, en la casa, o
en un laptop.)

. Cada usuario puede descargar el software de nuestro website. Esto reduce la carga de
trabajo en administracion de los sistemas.

. Licencias por multiples anos son mas convenientes en el largo plazo.
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Modulos en ChemBioOffice

Dibuja estructura en 2D
calcula propiedades
incluyendo nombres
IUPAC, estequiometria,

. , . ChemBioDraw | j ot
Visualiza estructuras quimicas incluyendo rendimiento

en 3D. Minimice energia y
calcula propiedades. Provee 7
una interface para Mopac,

Jaguar, Gaussian, Gamess.etc. .
Chem3D ChemFinder | yna base de datos con

inteligencia quimica, se
conecta a Access y Oracle,
importa y exporta archivos

ChemBioOffice SD y RD entre otros y

Disefiado para reemplazar los contiene BioVIlz
cuadernos de laboratorio de

papel. Almacena, reacciones,

documentos Word, espectro,

etc.

eNotebook Inventory

Administra datos de inventario
(quimicos y no-quimicos).
Provee una herramienta
Almacenamiento y Anélisis de BioAssay indispensable para todos los
datos bioldgicos. BioAssay esta laboratorios de investigacion
disefiado para asistir en la cientifica.
optimizacion de experimentos
bioldgicos y el analisis de

resultados. CﬂMbr iso&
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Modulos en ChemBioOffice

ChemBioDraw

Visualiza estructuras quimicas
en 3D. Minimice energiay
calcula propiedades. Provee -
una interface para Mopac,
Jaguar, Gaussian, Gamess.etc.
& Chem3D Uso

Individual

Disenado para reemplazar los
cuadernos de laboratorio de
papel. Almacena, reacciones,
documentos Word, espectros,

imagenes, etc.

Uso Individual
eNotebook

Almacenamiento y analisis de BioAssay
datos biologicos. BioAssay esta

disefiado para asistir en la

optimizacion de experimentos

biolégicos y el analisis de

resultados.

Dibuja estructura en 2D,
calcula propiedades
incluyendo nombres IUPAC,
estequiometria, incluyendo
rendimiento

ChemFinder | uUna base de datos con
inteligencia quimica, se
conecta a Access y Oracle,
importa y exporta archivos
SD y RD entre otros y
contiene BioVI

Inventory

Administra datos de inventario
(quimicos y no-quimicos).
Provee una herramienta
indispensable para todos los
laboratorios de investigacion
cientifica.
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ChemBioDaw
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Acelere su trabajo con ChemBioDraw 12
-Haciendo investigacion en forma mds productiva

— Limpieza de estructura y mejoras de la representacion estequiométrica.
— Nueva forma de interpretar reacciones, soporte de archivos SDy incorporacién
de l6gica cuando se dibuja con groups R.
e Integracidn con otras aplicaciones

— “LiveLink “o0 conexion directa con Bases de Datos como Chem3D LiveLink

= Vil
R it — .

moAuRE—E0,Q —

e Inteligencia quimica de avanzada

— Predicciones de Propiedades fisicoquimicas, nombres, Chemlf_j{

e Nuevas herramientas BioDraw

— Mejoras en lailustracion de procesos biologicos

— Completamente integrado con ChemDraw

— Nuevas herramientas para mapear Plasmids.




Genera estructuras a partir de un Nombre.
Simplifica el trabajo de laboratorio

Inner salts




Aorb5

Acelerando su trabajo con ChemDraw

- ChemDraw reduce el tiempo necesario para dibujar estructuras

Cambia a enlace doble
Cambia a enlace triple
Cambia a enlace cuadruple
Centrar un enlace doble

Posicionar un enlace doble en
la izquierda

Traer un enlace al frente
A

Ac

Br

Hotkeys ayudan a dibujar estructuras quimicas en
la mitad del tiempo

No tiene que ir a cambiar herramientas en el menu
principal

Las hotkeys pueden ser adaptadas a sus
requerimientos.

CambridgeSoft-
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Acelerando su trabajo con ChemDraw

- ChemDraw reduce el tiempo necesario para dibujar estructuras

Usando es

“~ h estructuras
73 pueden se
N
ToolsE3 \[ ]> Segu ndOS en
[x
\& i
N A ~yBE  amino scid Side Chains »
6P DO aerier
”/,/ —;‘ O C E!cyclics
“, 8 O E:ﬁ;la patt 1 ,
N2 SAsg R
\ [ ]. @ @ Cp Rings N ./ |
& R A AN
el R g e e e
A [EE Amino cid Side Chains » ngs v
5 E }Tﬂl:ﬂ}:;ds :‘— EEJ:QEEEE;;ES E — w J{;yk W O @ #ﬁ'\
OC w1 > LI TN e S A s
me g < e Kl 2 R S
9C . Ql@IPeceres
Etzzizga'pﬁw fen'eia®utee' S I Ahorre horas de trabajo usando las estructuras
5 emdn by ol @ predibujadas.
FiNA Templates »

i e Cree sus propias estructuras y reduzca el tiempo
%%%g cuando dibuja experimentos similares
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Simplificando la apariencia de las estructuras
- Ideal para comunicar quimica en forma mas efectiva

en cambio son representadas en una “etiqueta quimica inteligente” que
se puede expandir si es necesario.

Defina nuevos Nicknames en ChemDraw que sean apropiados a su
investigacion

Choose Nickname | |

A -~ k

'F-- 0 Eﬁa i Cancel
P

Allyl

A

Arg

Asn

Asp

E3

te

0

| €
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Herramienta para dibujar Secuencias

- Dibuja secuencias de Amino Acidos, DNA, RNA.

- Opcion 2: Amino acidos
representados con tres letras.

- Opcion 3: dibujador de ADN.

- Opcion 4: dibujador de ARN

e Nomenclatura Termini son
automaticamente dibujados de
acuerdo con la secuencia
dibujada.

e Se puede expandir y contraer
una o multiple secuencias y
etiquetas.

SequUEnCes =

=
i? E:g DHMA  RMA 4
A
N
L]
CambridgeSoft:
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TLC Plate, Tablas, Flechas y lapicera

- Facilita el dibujo

o}
H N——CH—C——OH

CHs
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ChemBioDraw calcula estequimoetria
- Evite errores costosos-

* Menu Structure > Analyze Stoichiometry

e Auto-calcula los valores estequimetricos

donde es posible hacerlo

* Los datos estequimetricos se sincronizan
automaticamente cuando cambia algo en

la reaccion

’g
NH

Reactants Products

Formula CyH-N H; Formula CeH 3N

MW 93.13 2.02 MW 99.17

Limiting? Yes No Equivalents

Equivalents 0.84 Expected Mass | 40.09,

Sample Mass 34.00¢ 814.84mg Expected Moles | 404.21mmol

YeWeight 93.00% Measured Mass

Molarity Purity

Density Product Mass

Volume Product Moles

Reactant Moles 339.54mmal 404.2 1mmol %eYield

Reactant Mass 31.62g 814 84mg
CambridgeSoft
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La mas alta calidad grafica y representacion quimica
- Optimizacion de Structuras y Reacciones.

Con un click la opcion “Structure or Reaction Cleanup” provee
representaciones mas elegantes, nitidas y exactas

Se pueden fijar los largos de enlace y angulos.

.. _ : Vertically
Eliminando superposicion de enlaces: oene

por ejemplo anillos puente Selection of base ring carbonyls
in cyclic system

Positioning of
hashed and
wedged bonds

CambridgeSoft-
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Convenciones de representacion quimica
- Mejoras en la representacion estereoquimica

e Por ejemplo:




Prediciendo Propiedades Quimicas con ChemBioDraw
— Una forma rapida de verificar sus compuestos.

Anakysis

Chemical Properties =] x|

[E Boiling Point
[® Melting Point

[& Ciitical Temp:

[# Critical Pres:
[# Critical Vol:

¥ LogP:

[ Gibbs Energy:

550.31 [K]
365.17 [K]
766.73 [K]

31.81 [Bar]
531.5 [cm3/mol]
61.87 [kJ/mol]
228

- [ Formula: CqqH14FN E MR: 51.7 [cm3/mol]
— Analisis Elemental ¥ ExactMass: 179.11 W Henry'sLaw. 418

: .. . . B Mol Wt: o Decimals: [2_ j, ¥ HeatofForm: -149.29 [kJ/mol]
e Propiedades Fisicoquimicas -

¥ PSA 128
M miz 179.11 (100.0%). [¥ CLogP: 2486
— Punto de ebullicién 18011 (12.3%) TCMR: 52144
aste

— Punto de Eusidn [# Elem.Anal: C.73.71:H.7.87.F.10.60; N, 7.81 _Report |
Paste |
— Temp Critica, Pres, Vol l
— Energia de Gibbs
— LogP
MR *Topoplogical Polar Surface,
B IPSA fue adicionado en version
— Ley de Henry 9.0
— Calor de Formacion
— CLogP

Life Science Enterprise Solutions



ChemBio3D Livelink

-Visualizacion 3D

Para que runcione, una version actual de em3D aebe ser Instalada
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Database Gateway Livelink

- Busqueda de datos en base de datos estructurales en tiempo real.

Database Gateway HotLink

Molecular Profile Report

Information Resources

Chem#CX
Cambridgedoft Chemlndex

Properties e

— Busca bases de datos internas
Property Value Source

MV Q4 1543 CACartridge

Naes and Synomyns e Analizar resultados en detalle

NameType Valus e — Cliquear un resultado para analizar
Compound Mame 5-Methyl-1,3-cyclohexadiens acx Ia fuente y Ios deta"eS.

Commor Name 5-Methyl-1,3-cyclohexadiens ol
Chemical Identifiers

Type Value Source
acx_id Z1042064-5 acx
Casttl 19656-08-5 acx
LR 19636-33-3 o

Life Science Enterprise Solutions




Prediccion de RMN usando ChemDraw
— Ayuda a confirmar Estructuras Quimicas

Text Curves Color Online  Window

Atorm Properties, .,
Bond Properties. ..

Check. Structure
Clean Up Skructure Shift+CErHk

Expand Label
Contract Label

Add Multi-Center Aktachment
Add Varisble Attachment

Add 30 Property 4
Enhanced Sterenchemistry 3

Predick 1H-MMP. Shifts

Predict 13C-MMR Shifts

Convert Name to Structure Shift+CErl-M
Convert Struckure bo Name  Alt+Shife+Ctrl+r

CambridgeSoft-
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Prediccion de RMN usando ChemDraw
— Ayuda a confirmar Estructuras Quimicas

Protocol of the H-1 NMR Prediction:

Tode Jhifc
0H 3. 58
CH 1.47

CHz 1.60;1.345000
CHzZ 1.60;1.345000

CH 3.25

Basze + Inc.

Z.

1.

oo

1.

51

-0.
-0.
1.
-0.
1.
-0.
.50

1

58

0z
0z
5l
04
51
04

R

Comment (ppm rel. to THY)

alcohol

general corrections
cyclopentane

2 beta -C from methine

Z beta -C from methine

cyclopentane

1l beta -C from methylene

cyclopentane

l beta -C from methylene
wethine

1 alvha -N
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MestRe Nova Lite procesa 1D NMR Spectra
- Se pueden analizar resultados de NMR en segundos

P T Correccion de

Base
Size [complex points) | 1K -

[ LF Filing I LP Oplions

fipodzs =St Functions)

Applp slongf1 | Cancel ‘ More >

Gemini/VXR Varian

XWIN- Bruker

NMR/UXNNMR

Aspect Bruker 1D =

2000/3000 =

Win-NMR Bruker 1D it Procesado y analisis de RMN
JEOL GX/EX JEOL 1D ; basico. Ideal para cuando se
CDFF Nuts AcomNMR 1D ** : ' | ‘ I hacen muchos experimentos
JCAMP-DX 5.0 IUPAC 1D | L de RMN como rutina.

NTNMr Tecmag 1D e Complementa las

SwaN-MR Menarini 1D predicciones basicas de RMN
SIEMENS NMR Siemens 1D de ChemDraw.

SIEMENS NMR Nicolet/GE 1D

Life Science Enterprise Solutions



BioDraw :Herramienta de Dibujo Biologico
- Disenado para la ilustracion de procesos biologicos.

6160bp

e Cada filamento de la doble
hélice de DNA se pude
seleccionar modificar
individualmente _ i

e Cada filamento y cilindros de
proteinas pueden separar y
modificar individualmente.

BioDraw E

B 0 = W £ 8% 52 @ T o

B CambricoeSoft
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Dibujos quimicos y biologicos integrados
- Facilita la Comunicacion entre Cientificos

: - G 22 5 0 D e g GO

Proteinas helicales

i i i
membranas lineales D] [’j 7 W[F e {,E %E ':f’;@
OV A ... ——
Complejos de Golgi
Nubes

G-Proteinas (alpha, beta or gamma subunit)
Immunoglobina

DNA

Micelas

Membrana Eliptica

Reticulo Endoplasmico

Mitocondria




Dibujos quimicos y biologicos integrados

- Facilita la Comunicacion entre Cientificos

Ligand

otalmente integrados
en ChemBioDraw Ultra

Prc | ) e Es una excelente
s = herramienta de
* g colaboracion entre
R 2%, and mtogenss cientificos.
”&

Endoplasmic

Reticulum cav2

%)
@
@
-9
-@
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ChemBioDaw para Excel
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ChemDraw for Excel

- Store, Search, Organize Chemicals in Excel -

ChemDraw for Excel

Home Insert Formulas Data Review View

Page Layout

4 cut X Delete 2l PEFELYEE L LEBEEES D 8 @ ChemDraW
for Excel

153 Copy ChemOfficel2 - zl
[, Paste %] sort Add'ln
Menu Commands Toolbar Commands Custom Toolbars
c3 - Ao
A B c D E F G H 1 J Tools =/
1 | Structure MolfileName PUBCHEM_ATOM_| PUBCHEM_ATOM_I PUBCHEM_BONDAI PUBCHEM_BOND_[ PUBCHEM_BOND_L PUBCHEM_CACTVS PUBCHEM_CACTVS PUBCHEM_CACT &8 [
/ >
Ny ® )
0=8=0 N 4

structure

10138

<\Chemically ~
active . qa

11148 =, &,
1213 8 ~ 0
1214 8
5108 NI
2 |Cy3HyNO,S 6603741 0 06118 1 Q |hc'l-r|| ". can A @, /
MJati UauvLul A% LB} —

21258

F F 2228 l> |

: Su e seafc
e available utilizing =
i e ChemDraw toolbar -~ B

23278 o0
24298
25308 OR0)

gg\l
N %288 M a7
27288 o D) | 5 Previous Searches ~
29318
3 | @, FN-O 3232846 of 030318 0 0 757 9 0

Normal Similarity
10128 Search Type
S

H-N 0148
2 11158 @ Full Structure @ Sub Structure
NH; 1216 8
Filter Type
| //N 13218
// 4228 @ Include hits ) Exclude hits
N | 15238 . i
s NH2 1524 8 ormula Query
21238
H,N
2 = 228
I P 9118
14 4 » M| Sheetl ~Sheet? - Sheet3 | ChemOfficel %1 [ m [ [ R-Group Anslysis Clear Al

Ready

- —
[ = @ * "f@nbox-Microsoft 0.. | /2 Pandora Radio - List.. | g Powerpomt 2007 ver.. || (B ChemDraw for Excel... | (g Microsoft PowerPor... <E@%n @@ 110 M
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Adicionando Inteligencia Quimica a Excel

- Calculo de Propiedades quimica de multiple estructuras

e Calcular propiedades fisicoquimicas de estructuras quimicas.

e Quimica combinatoria en Excel

- Generacion automatica de productos as partir de reactivos genéricos.

Propiedades

LogP

Molar Refractivity
Henry’s Law Constant
Boiling Point

Freezing Temperature
Critical Temperature
Critical Pressure
Critical Volume

Heat of Formation
Gibbs Free Energy
Ideal Gas Thermal Capacity
tPSA

Funcion
CHEMPROP.LOGP
CHEMPROP.MR
CHEMPROP.HENRY.LAW.CONSTANT
CHEMPROP.BOILING
CHEMPROP.FREEZING
CHEMPROP.CRITICAL.TEMP
CHEMPROP.CRITICAL.PRESSURE
CHEMPROP.CRITICAL.VOLUME
CHEMPROP.HOF
CHEMROP.GIBBS
CHEMPROP.IDEAL.GAS
CHEMPROP.TPSA

CambridgeSoft-
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ChemBio3D
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Visualizacion de alta calidad
- Hacia una comprension detallada de sistemas quimicos.

de herramientas que son de alta
calidad y facil de usar.

* Visualice resultados de quimica
computacional- asiste en el disefio de
nuevos compuestos.

« Diagramas de cintas de Proteinas y
Acidos Nucleicos proveen una vision
profunda de la estructuras terciarias y
cuaternarias de proteinas y complejos
proteicos.

e Conexion directa con el PDB

CambridgeSoft-
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Model Explorer

- La forma eficiente de explorar estructuras complejas-

&) Chem3D Ultra - [pdb1a07.ent] Q @

: He Edit View Structure Calcultions Surfaces Movie Onlne Window Help

pdb1a07.ent

» THR 182
o' THR 183
s LY5 184

% GLY 185

*s ALA 186

. TYR 187
CY5 188

*» LEU 189
SER 190

» ASP 193

s PHE 194

s ASP 195
ASN 196

ALA 197

LYS 198

Y 199

LEU 200

ASN 201
“
LYS 203

HIS 204

TYR 205

LYS 206

ey ILE 207
i-o's ARG 208
LYS 209

H-o'a LEU 210
ASP 211

“» SER 212

CambridgeSoft-
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Superficies
- Visualizacion de sitios activos -

acwwsys s>
ooy

CambridgeSoft-
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Muestra los enlaces de puente de Hidrogeno

- Puede mostrar en forma selectiva los enlaces de interés-

1 Chem3D Ultra - [Untitled-4]
: FEle Edit Miew Structure  Calculations  Surfaces  Mowie  Orlme  Window  Help

HH
ni
HE
i
0
0

B
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Superposicion automatica de moléculas
- Superposicion rigida es muy simple -




Modelos en vivo en PPT
- Facilitando la comunicacion-

B % kT s m

 Incorpore modelos de ChemBio3D en PowerPoint
« Rotey zoom modelos ChemBio3D mientras da una presentacion!
e Sinotiene ChemBio3D: cree un “animated gift” '

Life Science Enterprise Solutions
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Extensiones de ChemBio3D .
- Integracion con GAMESS, MOPAC, Gaussian y Jaguar

e @Gaussian*

e Jaguar*

Que calculos podemos hacer?

¢ Minimizacidn de energia

@yowsys §3

e Calculos de propiedades electrdnicas

e Prediccion de espectros de NMR, IRy Raman

aELASYHYD SO

e Superficies: Superficie de densidad de carga total, Superficie de Densidad De
Spin total, Superficie de potencial Molecular Electrostatico, y superficie de

orbitales Moleculares.

Cambri
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ChemBioFinder
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ChemBioFinder
- Cree su propia base de datos quimicos y biologicos.

e Almacenar estructuras quimicas, propiedades fisicas notas y tablas de
datos.

e Almacena datos bioldgicos
e Integrado con ChemBioDraw.
e Busqueda de datos usando:
— Estructuras quimicas(incluyendo sub-structuras)

SIS 5§

— Busqueda de texto con “Wild card”
— Busqueda numérica.

CambridgeSoft
Life Science Enterprise Solutions
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Obteniendo informacion de datos

-Ninguna

necesidad de usar
otras aplicaciones
de software

- Los analisis son
almacenados con
la plantilla

- Usando BioViz en ChemBioFinder

_Ei ChendRinks -5 Deowr Prigme ExLle
| Zile Eder niew Arst Searrh Beeerd smipds Cinbee Wirnna Erlp

L= e o LR S T

Hen

DM sl =& 2 gggnadarn » o« x.3

ERIEIE AT

N
Shuchune MOL_IDY Molname Farmula Mol cipht iF EI
L=y
4 u ELh el 345 TE111% Rt 1 =1
-
T e
= T T ArnTrEsen ~AHRAr A7 IR d:FiR37 Bl
ey
., x_;r__'}‘-‘:" -~
|_ » 1y SL 4 [FINER = EH
—
[ ﬂ;} Thudhzie 43 A - 13
| I B
4 *
wplarer F -
o oL s LIS
H- =5 MaFaak _
:—m ol izmz
] e e -
i E._I ke
: [FIFr-uz
) S BT T
T i n
B 8 7 omnies | Sl Q
Deladiaim I | 5 e B e oy
Tilt=re l'-i_ =
Fikre= i i
TN ORI
N |
LT KA A -1
o 200 B E00 En ool
Ll Weig1
1] | =
y a o at [ 1 o n | e
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Perfilando compuestos
- Comparando estructuras basado en sus propiedades.

0= B <2

IiILStructure x

=] .

] |

E Er ................................ {0 .. ...

OH |1 :: DR R RN SEa
- || mol_id Bl . .. ms .

Aa © | omula CPHBRMOZ |0 o i R

e WEsuBMEE G Malvieight Freezing e

O . || freezing 42745 . caskud 000 -
B =S5 o I score 0.47 dist 0.47 o

'El ............................................................................

Perfilando compuestos

Compare visualmente y organizar estructuras basados en valores de
propiedades especificas y el perfil asociado con cada propiedad.

CambridgeSoft
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E-Notebook: Bitacora electronica
de Laboratorio

CambridgeSoft-
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E-Notebook Ultra: version personal (desktop)

- Elimina horas de trabajo escribiendo y buscando resultados -

@ ELMAdmin - E-Notebook SQL Server 12.0 Instance

Work Offline
Functionality

(=~ User Configuration
) MedChem AutoText Definitions
| Reactants Folder

) Salt Codes Folder

) Solvents Folder

Bl-g ) Rendering Folder

[ Offline
-£8} Kate Sydney Notebook - May 2005
B@ Urtitled Chemistry Motebook
“--[ Urtitled Chemistry Notebook-001

Navigation
Panel

History Date
B Save 18-Jun-2009 5:07:53 PM -0400
B Create  18-Jun-2009 5:02:32 PM 0400

4| n |

File Edit View Tools Help
r f
- 3| ek @ Fomerd @ (T
8. ELNAdmin ~

=l
Mew
Section

—> =

Batch
Explorer

Character
Map

A'I_II Untitled Chemistry Notebook-001  ~ Search Batch Explorer Work Offline | Help
=/ Reaction
Reaction

F

o

-

H+Cl © —

.
F
jon

“NH o]

B Add... #9+ Quick Add ~ ~ W5 Define... ¥ Delete _Stoichiometry
Reactants & Products a Grid
Reactant MF Limit? MW Eq Moles Sample Mass Vol Molarity d %
1| N-methyi-3-{4-trifluoromethyl)phencuxyjpropan-1-amine |C11H14F3NO 233230 |1.000 k 233230
2 | hydrogen chloride CH = 36461 1.000 36461
3 |benzene CeHE = 78112 |1.000 78.112
| 1 J r
Product MF Actual Mass  Actual Mol Yield Purity MW Eq Theo Mol Theo Mass  FM
1| Nmethyt-3-phem-34-loromethyliphenayjpropan-1-amine | C17H1EF3NO | | | |309:326 [1000 | | |309.326
Preparation Solvents H
: 5 Reaction
- A T Aral ‘ Name Ratio Volume
ey
Frecton 2 Conditions
L =
Fil 2 |i| Reaction Conditions ~
Fil 2 - -
Add Reaction Molarity| ‘ .ﬁ
Add 2 1T57] was added ey
Dilute Temperature
Dilute 2
= Winrkin S
«[..m | 2 A

Audit Trail

AutoText

Cambri
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- Interface “

E-Notebook: Configuracion para Biologia

@ ELNAdmin - E-Notebaok SQL Server 12.0 Inﬁnc

Ability to
section

File Edit View Tools Help

- \;;\v =] @ Back _\_/.'I
[ Kate Sydney Notebook - May 200

add as many
5 as needed

Forward @ L_’; %
=

Kate Sydney Notebook - May 2003-001

- } ’l Search Batch Explorer Work Offline

Help

ree-form” con una gran flexibilidad en la busqueda de datos -

—| Title Page | —| Restriction Digest SOP | @ MS PowerPoint Slidesho!

t Media | =] Transformant plates | =] pKate1 plasmid map | @ MS Excel Spreadsheet |

o~

Grow‘th Factor

Free-form drawing section

~—

:::::

\@\I oy lase m Integrin
ﬁ’ Receptor
)'d dh'd
nnnnnnnnnnnnn A=dihydroxyphenylal
@
- &
/ i \ ~— &3

Seamless integratic
Microsoft Office 2

N

Document
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E-notebook Office 2007 Compatibility

- Work seamlessly with Office 2007 -

=| Transformant plates | =—| pKate1 plasmid map @ M3 Excel Spreadsheet | —| Image

] WS PowerPoint Slideshow | ‘veast Media

= =| Tile Page | =| Restriction Digest SOP | @]
New || Eie |
Section O
U IR | I
A —- - =
jib - | Home | Insert Design Animations Slide Show Review View Adobe Presenter Acrobat @
Import/ =
Export ?“"‘j # j =] tayout ~ 3 |M| EE=REEE IR e Dd ), “Ashape Fill 3% Find
D S \ s s
P_ " B =5 B Reset S o ..“ i 5 B — = AT T e (S s A = -1 2~ Shape Outline 2, Replace ~
aste : = i : — Arrange Quic i
| | ] Delete || S e Aa “ | |= = Pl e e e Styles - = Shape Effects lg Select ~
|| Cliphoard ™= Slides Fant i Drawing 3 Editing

Eco Bgl Mbo Eco Bgl
BE:F -'l;g ubo

Fragment shows
confirmation of gene
presence- XLO1

Click to add notes
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Seqguridad y Audit Trail

- Cumple con las reglas de la 21CFR Part 11 -

(] ELNAdmin - E-Notebook SQL Server 12.0 Instance

File Edit View Tools Help
& - . Back OForward .’;‘_ ? |4 4 KateSydney Biology Motebook - May 2009 = [ | Search Batch Explorer Work Offline | Help
8 ELNAdmin =] Table of Contents

=~ User Configuration

MedChem AutoText Definitions New Name Content Status Created Last Modffied
Reactants Folder Experiment 1| Kate Sydney In this experiment, | will perform a restriction digest on a plasmid to Open  |08-May- |29-Jun-2009
Satt Codes Folder Biology confimm that a gene has been comectly spliced. 2009
Solvate Codes Folder = Motebook - May | | will then transform my plasmid into yeast and isolate successful
2003-001 transformants.
Solvents Folder New Section
Tasks
Templates 2| Kate Sydney Open | 26-Jun-2 | 26-Jun-2009
.| Rendering Folder Biclogy 003
- Offline
-2} Kate Sydney Biology Notebook - May 2009
-| 7] Kate Sydney Biology Notebook - May 2009-001
-| 7] Kate Sydney Biology Notebook - May 2009-002

B@ Kate Sydney Chemistry Motebook
[ Y] Kate Sydney Chemistry Notebook-D01

History Date Operator
B Create  08-May-2009 3:21:59 PM 0400 ELMNAdmir

Location of
audit trail
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Inventory y BioAssay
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Inventory Ultra
- Maneje su inventario de compuestos en su escritorio-

Audit Trail — reistra todos los cambio de Locations,

Containers, and Substances

Puede importar datos de Excel

Integrado con ChemACX.com

Life Science Enterprise Solutions



Inventory Ultra

- configuracion intuitiva-

o Inventory Manager - Logged on as invadmin

Eile View Manage Search Report Data SOL  Security  Help

Inventory location
hierarchy

Option to rectify

= [ Roct Found 11 container(s)
={1] CambridgeSoftTestD ata Container ID Name CAS Substance Barcode Container Status | Expires On
=@ gjh; L:hH y & 1012 Sodium Anhydride 5 fwailable 221}2003
g~ A:alaticzlcf:a'ng & 1126 Acetic anhydride 108-24-7 ACETIC ANHYDRIDE 165 Bwailable 3{11j2004
| :nalytical Salvents é, 1183 Bromofluoromethane A73-52-4 bromofluoromethane 224 A ailable 3112004
[:l Samples IN é 1240 HF HYDROFLUORIC ACID 283 Ay ailable 3/11j2004
(3 Samplss OUT @ 1297 fluorobenzene 462-06-6 Fluorobenzene 342 Available 3112004
=20 Standards é 1354 Tetramethyl amrmoniun kwdr  75-59-2 TETRAMETHYLAMMOMNIUM H 401 A ailable 9/30/2002
(2 Stds-Cabinet & 147 1,E-Hexanediamine 124-09-4 1,E-Hexanediamine g2z A ailable 3f1z/2004
3 Stos-Freszer A 1493 POTASSILUM CYAMATE 3327-22-8 POTASSILM CYAMATE 544 v ailable 312{2004
[Z Freezer Room é. 1509 Tubercidin 69-33-0 Tubercidin 560 Available 3f1zjz004
=23 Praduction & 1562 COPPER(I)-IODIDE TEE1-65-4 COPPER(T-IODIDE 635 available 3/12/2004
[Z1 Hoods- Production é. 1676 Ethel formate 109-94-4 Ethel Formate 733 Available 31212004
{23 Hydrogenation Froom
.
3 Sohvent Foom Tabs contain data
D Stockrooms l
= 1 BetaLab ( \ for each substance
(2 Analytics Dept.
(L] Beta Receiving - o~ :
=00 R h | Summary || Substance || Supplier || Quantities || Comments|
E23earc
=1 First Floor
(3 LAE DA FLUORDBENZENE Edit EHLS 0 - 1 g i
{11 Disposed Environmental Health & Safety Data MSDS o nventnry anager - Logged on as
Mizzin : : S
g On Drjler EH&S Grp 1: EH4S Gip 2 l:l EH&S Gip 2 l:l File Wiew BEERERES Search  Feport Daka =
{10 Trash Can UN Mumnber: I:I Pkg Group: l:l Refrigerated: = D Ror  Mew Location. ..
A Health: l:l Flammability: l:l Reactivity: l:l = D Edit Lacation...
Mave Location
05HA Carcino: -N ACGIH Category: Senszitizer: -N "
. Il il = Delete Location. ..
|IARC Carcinogen: I:I ——
Rectify Contents. ..
Mew Cantainer. ..
4 . .
(Miote: displayed values are for this particular suppoiier & product, not the defaults for this substance) Help /] Edit Container...
[ Move Container, .,
@ Delete Container...
5 Duplicate Conkainer, .,
Mew Substance. ..

Maba 4

herk Onk Cantaingr. ..

contents of location
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Se connecta con ChemACX

- Puede accesar miles de compuestos disponibles comercialmente-

@ Inventory Manager - () Search Substance

Search Results

Preferences
Compound Name | CAS Number | Action |:
[_Jatabase . =t Cydoheptylamine 5452-35-7 Compound imported into Inventory
) Inwentony @ ChemACX
Supplier Mame | Catalog | Action |
=] Acros Organics - USA 11107 Add Supplier to Inventory =
ACXPackiD Pack Size Pack Rate | Action |
Sy 5 » 6825595 25g 39.4 iAdd to Cart
Tanimato 5i|'|'|i|EII'if}" 6842759 100g 134.3 Add to Cart |
CAS F-'.egistryﬁ: Supplier Name Catalog | Action |
et MP Biomedicals (formerly ICN Biomedicals, Inc.) 203875 Add Supplier to Inventory
NH2 et CU Chemie Uetikon A-2600 Add Supplier to Inventory
ACK Number: N ;
et Fluka Chemical Corp. 23390 Add Supplier to Inventory
et Lancaster Synthesis Inc. LO16599 Add Supplier to Inventory
Malecular Formula: [ |Acros Organics 11107 Add Supplier to Inventor
[+ Tokyo Chemical Industry Co., Ltd. CO673 Add Supplier to Inventory
[ Aldrich C99604 Add Supplier to Inventory
Mel Wt Range: [l Advanced Svnthesis Technologies, 5.4 282260000 Add Sunnlier tn Tnventory | 7
Shopping Cart
Compound N| CAS Num Supplier Name Regquired On | Required At ACX Pack ID Pack Size Quantity | Rate | Action
A 06/30/2009 Clickto SetLoca... 1 Remove from C...

ﬁ
o) [

Search the
ChemACX

database or Results can be

added to your

Vozgltg‘é%';teory shopping cart

for manager :
P

approva
CambridgeSoft-
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Qué es BioAssay?

Wells - Contains data for each wel

ﬁjjrbl [E3 Plate I‘ MultiPlate ]]g Graph:gll

Importa y almacena datos de ensayos
bioldgicos
S

Manejo automatico de procedimientos

de ensayos bioldgicos T e

} o B05447 919178 838250 708708 841324 811846 852350 945312 104064 863159 741555
o E FO46TT 874753 102131 991002 871038 102781 859994 313644 859689 267130 875509 933301
4 = == 3 g =) ] 2 g & 2 3
E 00951 930033 939341 522430
4
Graficos y “heat maps” -
G
H
Raw Wal

Manipulacion matematica y analisis de
los ensayos.
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Como funciona BioAssay ?

[Setup “Plate”

Setup “Well”

e Define que sustancia hay en cada “well” (Ex: Empty, compound,
negative control, positive control)

II)

Setup “Protoco

e Define que hacer con los datos, una vez que han sido importados

Datos “Raw”

e Pueden ser practicamente de cualquier tipo y pueden esta en
fomato de plate o de columna o en un formato que Usted defina.
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Que sistema es apropiado para nuestra institucion?
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Compartiendo informacion?
- Este andlisis se aplica para ELN, BioAssay, Inventory -

ELN, BioAssay,
Inventory

Desktop Workgroup Enterprise Cloud

. Data shared among Data shared among Data shared among
Individual use -
users users users

Read or read/write ‘ Read or read/write ‘ Read or read/write ‘
Individual Database |§¢ access to notebooks access to notebooks |§ access to notebooks

for each user for each user for each user

. No costly duplication No costly duplication No costly duplication
Forms unique to user ) \ L ) : L . ;
or irretrievable work or irretrievable work or irretrievable work

A Drastically reduced IT
Customizations to ;
and maintenance

meet requirements
costs

CambridgeSoft
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Beneficios de Compartir data

v/ Busqueda rapida (structure, text,
scientist, etc.)

v’ Evita duplicar experimentos

v’ Estandariza el formato de los datos

v’ Proteccion de Propuiedad Intelectual
v’ Audit Trail
v’ Backups

v’ crea reportes en forma rapida y sencilla.
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Cloud Computing
- Beneficios -

i

®* Norequiere inversion en infraestructura
® Los costos incluye

® Costo de adquicicion inicial

® Costo de instalacion

Costo de adopcion

® Costo de soporte
® Es un ambiente de trabajo coeherente
® Esescalable

CambridgeSoft
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Cloud Computing
- ROI -

Faster Results; Lower Risks; Predictable Costs

On-Premise Operations: Cloud Computing:
Average 49% RQO|

53% of software projects cost
189% of original estimate! within 10 Months?

Variable Cost Aligned with
Business Value

Fixed Costs and
Excess Operafing
Expenses

Buying Function,

Value

not Infrastructure

Value

Time

Minimal
Initial Cost

Upgrade Expense &

Up-front Capital Opportunity Costs

Expense & Delay

' Standish Group, Chaos Report 2006
* Third-Party CustomerSat Research on 4,165 Salesforce.com customers, February 2008

CambridgeSoft-

_ Life Science Enterprise Solutions




	Slide Number 1
	Slide Number 2
	Licencias de Sitio Anuales de ChemBioOffice �-Una gran oportunidad para colaborar.
	Módulos en ChemBioOffice
	Módulos en ChemBioOffice
	ChemBioDaw �
	Acelere su trabajo con ChemBioDraw 12  �-Haciendo investigación  en forma más productiva
	Slide Number 10
	Acelerando su trabajo con ChemDraw�- ChemDraw  reduce el tiempo necesario para dibujar estructuras
	Slide Number 12
	Simplificando la apariencia de las estructuras�- Ideal para comunicar química en forma más efectiva
	Herramienta para  dibujar Secuencias�- Dibuja  secuencias de Amino Acidos, DNA, RNA.
	Slide Number 15
	Slide Number 16
	La más alta calidad gráfica y representacion química�- Optimización de Structuras y  Reacciones.
	Convenciones de representación química �- Mejoras en la representación estereoquímica
	Prediciendo Propiedades Químicas con ChemBioDraw �– Una forma rápida de verificar sus compuestos.
	ChemBio3D LiveLink� -Visualización 3D
	Database Gateway  Livelink�- Búsqueda de datos en base de datos estructurales en tiempo real.
	Predicción de RMN usando ChemDraw �–  Ayuda a confirmar Estructuras Químicas
	Predicción de RMN usando ChemDraw �–  Ayuda a confirmar Estructuras Químicas
	MestRe Nova Lite procesa 1D NMR Spectra�-  Se pueden analizar resultados de NMR en segundos�
	BioDraw :Herramienta de Dibujo Biológico�- Diseñado para la ilustración de procesos biológicos. 
	Slide Number 26
	Slide Number 27
	ChemBioDaw para Excel �
	Slide Number 29
	Adicionando Inteligencia Química a Excel�- Cálculo de Propiedades química de múltiple estructuras�
	ChemBio3D �
	Slide Number 32
	Slide Number 33
	Slide Number 34
	Slide Number 35
	Slide Number 36
	Modelos en vivo en PPT �- Facilitando la comunicacion-
	Extensiones de ChemBio3D .�- Integración con GAMESS, MOPAC, Gaussian y Jaguar �
	ChemBioFinder �
	ChemBioFinder �- Cree su propia base de datos químicos y biológicos.�
	Obteniendo información de datos�- Usando BioViz en ChemBioFinder
	Perfilando compuestos�- Comparando estructuras basado en sus propiedades.
	E-Notebook: Bitácora electrónica de Laboratorio �
	Slide Number 45
	Slide Number 46
	Slide Number 47
	Slide Number 48
	Inventory y BioAssay�
	Inventory Ultra �- Maneje su inventario de compuestos en su escritorio-
	Inventory Ultra �- configuracion intuitiva-
	Slide Number 52
	Slide Number 53
	Slide Number 54
	Que sistema es apropiado para nuestra institucion?
	Slide Number 56
	Slide Number 57
	Slide Number 58
	Slide Number 60

